フォノンと結合した低次元電子およびスピン系のパイエルス状態 by 松本, 祐樹
 
 
氏     名   松本 祐樹 
学 位 の 種 類   博士（工学）                                     
学 位 記 番 号    第 6000号 
学位授与年月日   平成 26年 3月 24日 
学位授与の要件   学位規則第４条第 １項 
学 位 論 文 名   Peierls States in Low-Dimensional Electron and Spin Systems Coupled to 
 Phonons（フォノンと結合した低次元電子およびスピン系のパイエルス状態） 
 
論文審査委員   主 査 教授  寺井 章   副 査 教授  中山 正昭 
          副 査 教授  白藤 立   副 査 奈良女子大学教授  吉岡 英生 
 
 
論 文 内 容 の 要 旨 
 
低次元電子系の物性は、機能性物質として注目される有機分子性の伝導体や、銅酸化物超伝導体な
ど様々な物質および現象において関心が高い。理論的な観点からは、低次元性ゆえの量子揺らぎの大
きさや種々の相互作用の競合によって多様な電子状態が実現される舞台として興味深い。特に有機分
子性結晶においては、物理的加圧によって結晶構造を制御しやすく、新奇の秩序状態についての研究
が実験・理論ともに盛んに行われている。本論文は、低次元系における、電子およびスピンと結晶格
子との相互作用に起因する諸現象についてまとめたものである。 
 第一章序論では、低次元電子（スピン）-格子系における顕著な特徴であるパイエルス不安定性に
よって生じる、擬一次元スピンパイエルス状態および二次元正方格子上のパイエルス状態を概観した。 
 第二章は、擬一次元スピン-フォノン系における有限温度スピンパイエルス転移のフォノン振動数
依存性を議論した。従来研究ではフォノンは断熱極限として扱われ、スピンの鎖間交換相互作用は平
均場の範囲で考慮されていたが、スピンパイエルス物質の中にはこれらの近似が妥当でないものが多
いという指摘があった。そこで本論文では、フォノンの量子性とスピン鎖の交換相互作用の二次元性
を厳密に考慮したモデルについて量子モンテカルロ法により数値計算を行った。結果、フォノンの量
子ゆらぎにより転移温度が降下することが分かった。また、有限サイズスケーリングにより相転移の
普遍的クラスを明らかにし、絶対零度におけるスピンパイエルス-反強磁性秩序間の量子相転移が一
次転移となることを示した。 
 第三章では、二次元正方格子上の電子-格子系におけるパイエルス状態に対する電子相関効果を、
変分モンテカルロ法により計算し、オンサイト相互作用の効果で電荷揺らぎが抑制され格子歪みが増
大することを見出した。また最近接サイト相互作用も含めた相図を示し、平均場による相図と比較す
ることで、パイエルス相がオンサイト相互作用によって大きく安定化することを明らかにした。続く
第四章において、オンサイト相互作用と最近接相互作用の平均場からの揺らぎの二次までを考慮した
摂動計算を行い、弱結合極限において第三章の変分モンテカルロ計算の妥当性を支持する結果を得た。 
 第五章では、二次元パイエルス状態上に格子歪みの“ずれ”として現れる一次元鎖状のドメインウ
ォールと、それに伴うゼロエネルギーの局在状態の研究結果を述べた。グラフェンナノリボンのエッ
ジ状態と同様に、ドメインウォールの局在波動関数を解析的に構成できることを示し、その侵入長の
波数依存性を明らかにした。またゼロエネルギー状態の数が、ディラック電子系で確立した指数定理
と対応することを示した。 
 以上のように、電子およびスピンとフォノンの相互作用によって生じるパイエルス状態に関して、
種々の未解明の問題また新奇の現象に対する新たな知見を与えた。 
 
 
 
 
 
 
論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 
低次元電子系は有機伝導体、酸化物超伝導体をはじめとする機能性物質の基本的モデルとして重要
な位置を占めているにもかかわらず、未解明の部分が多く残されている。本論文は擬１次元スピンフ
ォノン系における量子効果と２次元電子格子系における電子相関効果、及び、２次元パイエルス状態
におけるドメインウォール構造と電子状態について、主として数値的手法により研究したものである。 
 スピンとフォノンが結合した擬１次元系では、従来、フォノンの熱揺らぎを取り入れた計算はあっ
たが、熱揺らぎと量子揺らぎの両方を取り入れた研究はなかった。本論文の著者は、級数展開モンテ
カルロ法と鈴木・トロッター分解法を組み合わせた新しい量子モンテカルロ法を開発して、熱揺らぎ
と量子揺らぎの両方を取り込んだ数値計算を行うことにより、フォノン振動数の増加とともに、スピ
ンパイエルス転移温度が連続的に減少し、臨界振動数以上では転移が完全に抑制されることを見出し
ている。また、有限サイズスケーリングを用いて臨界指数を評価して、スピンパイエルス転移の普遍
性クラスの決定を行っている。これは、平均場近似などの近似手法を用いず、数値的に厳密にフォノ
ンの量子効果を含む擬１次元系における相転移現象を初めて解明した研究である。 
 ２次元電子格子系でパイエルス状態に対する電子相関効果を変分モンテカルロ法で解析し、オンサ
イト相互作用 Uの増加とともに電荷揺らぎが抑制され、パイエルス歪が増大することを発見している。
さらに、最近接サイト相互作用 Vを含めた変分計算を行って相図を描き、平均場近似と比較してパイ
エルス相が反強磁性相に浸入すること、および、パイエルス相、反強磁性相、電荷秩序相の各相の共
存がないことを明らかにしている。さらに、Uと Vについて２次の摂動計算を行い、弱相関の極限に
おいて変分モンテカルロ計算の妥当性を検証している。これは、２次元電子格子系における電子相関
効果に関する初めての系統的な研究であり、従来の議論に決着をつけるものとなっている。 
 さらに、２次元パイエルス状態における１次元鎖状のドメインウォール構造に付随するゼロエネル
ギー電子状態の波動関数を解析的に構成するとともに、ドメインウォールの方向に依存するゼロエネ
ルギー状態の個数がディラック電子系に対する指数定理を応用することにより説明できることを示
している。これはグラフェンナノリボンにおける藤田状態に対応するゼロエネルギー状態であり、２
次元系におけるスピンキャリアとして重要な意義を持ち、今後も進展が期待される研究である。 
 以上のように、本論文は、機能性物質として注目されている低次元電子格子系のパイエルス転移と
それに付随する電子状態に関して、新奇かつ重要な知見を提示している。その成果は、低次元性に基
づく機能性物質の開拓に寄与するところが大きい。よって、本論文の著者は、博士（工学）の学位を
受ける資格を有するものと認める。 
 
